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  УДК:530.145 КОЛЕБАТЕЛЬНО-ВРАЩАТЕЛЬНЫЙ АНАЛИЗ ПОЛОСЫ v1+v3  МОЛЕКУЛЫ  ДИОКСИДА ХЛОРА В ДУБЛЕТНОМ ЭЛЕКТРОННОМ СОСТОЯНИИ А.Н. Какаулин Научный руководитель: профессор, к.ф.-м.н. О.В. Громова Национальный исследовательский Томский политехнический университет,  Россия, г. Томск, пр. Ленина, 30, 634050 E-mail: ank41@tpu.ru  RO-VIBRATIONAL ANALYSIS OF THE v1+v3 BAND OF THE CHLORINE DIOXIDE MOLECULE IN DOUBLET ELECTRONIC STATE A.N. Kakaulin Scientific Supervisor: Prof., PhD. O.V. Gromova Tomsk Polytechnic University, Russia, Tomsk, Lenin str., 30, 634050 E-mail: ank41@tpu.ru    Abstract. We report the spectrum of the v1+v3 band of chlorine dioxide centered in the infrared atmospheric window at 2038.934 cm-1 measured with essentially Doppler limited resolution at the instrumental line width of 0.003 cm-1 using the Bruker IFS 125 HR Fourier transform infrared spectrometer. The number of 2000 assigned transitions for the v1+v3 band with Nmax = 59 and Kamax= 15 provide a set of 22 accurate effective Hamiltonian parameters for the v1+v3 band.  Введение. Хлор имеет большое разнообразие оксидов, которые представляют интерес с точки зрения исследования фундаментальных аспектов химической связи и электронной структуры, а также с точки зрения изучения процессов, протекающих в атмосфере [1-6]. Диоксид хлора участвует в разрушении стратосферного озонового слоя через каталитический цикл [7]. Диоксид хлора является дезинфицирующим средством, позволяющим уничтожать вирусы, бактерии, плесень, а также это окислитель, который используют для отбеливания в целлюлозно-бумажной промышленности [8, 9]. Весьма актуальным является дискуссионное обсуждение роли ClO2 как мощного дезинфицирующего средства в борьбе с пандемией COVID – 19.   В связи с вышесказанным, целью работы является анализ колебательно-вращательного спектра высокого разрешения молекулы ClO2 в диапазоне 1980-2100 см-1, в котором локализована комбинационная полоса поглощения v1+v3.  Экспериментальная часть. Спектр молекулы ClO2 был зарегистрирован в газовой фазе в диапазоне волновых чисел от 1980 до 2100 см-1 с помощью инфракрасного спектрометра Bruker IFS 125 с преобразованием Фурье с разрешением 0,003 см-1. Калибровка положений спектральных линий проводилась по линиям H2O, OCS, CO. Спектр был записан при следующих экспериментальных условиях:  количество сканирований – 2000; давление образца – 250 Па; Оптическая длина пути – 6,4 м;  В качестве иллюстрации на рис 1 представлены спектр, где локализована полосы v1+v3. 
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Чтобы получить уравнение (1), бымолекул компонентов операторов 

, +∑В уравнениях (2) - (4),   √1; зполного спина электрона в молекулx, y или z; индекс εαβγ обозначантикоммутатор (AB + BA). 
Рис. 1. Спектр молекулы ClO2 ретический анализ основан на фундаментальныхса [12]. Спин-вращательно-колебательный гамилованию на основе модификации операторной теный гамильтониан эфф  для отдельного колебател
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 ли учтены коммутационные соотношения [10] N ... и S ...: 
, 1   ∑ 2  
, 1   ∑ 2αβγ                             
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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,,начения N. и S... обозначают компоненты оператора – фиксированной системе координат; индексы ает полностью антисимметричный тензор; а 
  
 работах Ван Флека ьтониан Ван-Флека ории возмущений и ьного состояния |v> 
, 
                         (1) 
для фиксированных 
                              (2)                                 (3)                               (4)  ов вращательного и α, β, γ соответствуют [A, B] обозначает 
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